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USO DE GAUSSIAN EN CLUSTER KNL
En este libro se describen los pasos para realizar cálculos Ab Initio en 
moléculas por medio del software Gaussian.

PREPARACIÓN DE MOLÉCULAS 
POR ANALIZAR

Existen varios softwares para crear la edición de una molécula a ana-
lizar, a partir de un diagrama se puede describir en el paquete Chem-
Draw, molview.org.

En caso de tener los datos de la molécula a analizar en algún otro for-
mato de archivo, puede continuar desde la subsección verificación 
archivo molécula con Mercury =@;

En caso de tener los datos de la molécula a analizar en el formato B.
gjf de Gaussian continuar desde la sección subir archivo de datos de 
moléculas hacia el Cluster KNL.
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USO DE MOLVIEW =@;

Por ejemplo en la página molview.org se puede editar un archivo de 
molécula  B.mol como se muestra en la Figura 1.

Despúes de editar la molécula, dar click en  Tools , después en MOL File, 
para guardar el diagrama de la molécula en formato B.mol. Cuando 
se da click en 7  MOL File  automáticamente se descarga el archivo 
B.mol de la página, como se muestra en la Figura 2.

Figura 1. 
Edición de 
datos de 
molécula en 
MolView.

Figura 2
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Dar click en el menú superior izquierdo en Open conection, para esco-
ger el tipo de sesión para conectarse al servidor KNL, después en la 
pestaña superior seleccionar en la lista desplegable SFTP . Como se 
muestra en la Figura 9.

Una vez selecionado el tipo de conexión, se procede a colocar la direc-
ción IP del servidor KNL 148.228.4.17, y especificar el usuario con el 
que se va a acceder, tal como se muestra en la Figura 10.

Figura 9. 
Crear Conexión SFTP 
al servidor KNL.




